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TENSORES DE POLARISABILITATE LIGAMINIC E MOLECULAR 


ONSIDERATION EXTENSE ha essite 
date al problema del 
Calculation de proprietates molecular 
scalari per le addition simple de 
proprietates ligaminic. Refractiones 
ligaminic empiric e energias ligami- 
nic, per exemplo, pote esser addite 
Con un alte grado de successo pro de- 
terminar le proprietates molecular 
correspondente. 
Proprietates vec- 


torial etiam ha es- 
site considerate in 


Gemma de Sagessa 


angulos inter ligamines adjacente e 
del angulos que pertine a rotationes 
interne. Le formulas ha essite usate 
pro determinar le momentos de dipolo 
molecular e le dimensiones molecular 
como functiones del momentos ligami- 
nic e le distantias internucleari. 
Illos es specialmente utile pro mole- 
Culas que ha longe catenas, e pro mo- 
leculas in le qua- 
les le proprietate 
depende de rotatio- 
nes interne. 


respecto al additi- 
vitate de proprie- 
tates ligaminic. 
Esseva suggerite 
per J. J. Thompson 
in 1923 que le mo- 
mento de dipolo de 
un molecula pote 
esser exprimite co- 
mo un summa vecto- 
rial de momentos 


mutual -- 
illo. 


ASSA UN homine declarar con 

un sinceritate genuin le 
pensata, le emotion, le conditi- 
on de su proprie corde, e altere 
homines -- si fortemente es nos 
omnes ligate per un sympathia 
prestara attention a 


-- T. CARLYLE. 


Recentemente, R. 
P. Smith. E. M. 
Mortensen? ha deri-~ 
vate formulas gene- 
rel pro proprieta- 
tes molecular ten- 
sorial super le ba- 
se que le molecula 
es un asserblea de 
tensores de ligami- 
re ne additive. Previ- 


de gruppo e de li- 
gamine. In 1932, Eyring derivava for- 
milas general pro proprietates mole- 
cular vectorial como functiones de 
vectores ligaminic. Un systema de co- 
ordinata esseva associate con cata un 
del ligamines in le molecula, e cata 
un del vectores esseva transformate, 
ligamine per ligamine, al systema de 
coordinata de un ligamine particular. 
Isto es un methodo natural de ob- 
tener resultatos como functiones del 
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emente, tal formu- 
las ha essite date solmente pro ca- 
sos special, sequente le suggestion 
original de Meyer e Otterbein in 1931 
que le tensor de polarisabilitate pro 
un molecula pote esser considerete 
como un summa tensorial de contribu- 
tiones de ligamine e gruppo. 

In lor prime investigation®, illes 
obteneva le equation general pro le 
tensor del polarisabilitate de un mo- 
lecula. Pro hydrocarburos tetrahedric 
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POLARISABILITATE 


e lor derivatos iste equation se re- 
duce a formas simple. Le theoria pro- 
vide un methodo simple pro calcular 
le anisotropia molecular. 


Ligamines Singule 


In un secunde investigation» Smith 

e Mortensen studiava le valores del 
parametros del polarisabilitate pro 
plure ligamines singule que involveva 
le atomo C. Esseva trovate que le da=- 
tos experimental super le tensores de 
polarisabilitate molecular pro le li-~ 
gamines C-C, C-H, C-0, e C-X (ubi X = 
un atomo halogenic) non permitteva le 
evalutation del polarisabilitates li- 
gaminic longitudinal e transverse. 
Solmente certe combinationes linear 
de iste quantitates, le quales conti- 
neva parametros pro plus que un typo 
de ligamine, esseva determinabile. 

lpepartimento de Chimia, Universita- 
te Utah, Salt Lake City 12, Utah, S. 
U. A, 

eJ. Chem. Phys. 32 (1960) 502-7. 

33. Chem. Phys. 32 (1960) 508-11 8 


ACTIVITATES DEL 
SOCIETATE COBLENTZ 


DE GRUPPO essera le 

thema de un session or- 
genisate per le Societate Coblentz al 
Conferentia Pittsburgh in 1961. Etian 
planate es un session in honor de Dr. 
Coblentz al qual Dr. Plyler revidera 
le recercas de Dr. Coblentz. Altere 
parlatores essera Drs. N. Wright, H. 
Vv. Thompson, e R. C. Lord. 

Es probabile que le societate orga- 
nisara un symposio annue al Conferen- 
tia Pittsburgh, con un secunde sym 
posio organisate cata anno in coope- 
ration con assembleas differente. 

Le societate va reimprimer "Inves- 
tigations of Infrared Spectra, Parts 
1-7", per Dr. Coblentz, in un volumni- 


ne 15 x 23 cm in dimensiones e con=- 
tinente 664 paginas. Le costo essera 
$3.50, si 435 exemplares pote esser 
vendite ante publication; $4.00 si 
solmente 375 es vendite. Commandas 
pro iste libro debe esser inviate im- 
mediatemente a R. R. Sawyer, Secreta- 
rio, Societate Coblentz, Corporation 
Perkin-Elmer, Norwalk, Conn., §.U.A. 

Le prime collection de 1000 spec- 
tros infrarubie, assemblate per le 
societate, nunc es disponibile ab le 
Llaboratorios de Recerca Sadtler, 1517 
Vine St., Philadelphia 2, Pa., S.U.A. 
a un costo de $100. 

Le Presidente del societate es Dr. 
Foil Miller del Instituto Mellon in 
Pittsburgh. Le Chef del Committee de 
Symposios es Dr. W. J. Potts del Com 
pania Dow Chemical a Nidland in Mich- 
igan. 6 


LE MECHANICA 
QUANTIC MOLECULAR 


RTICULOS BASATE super discursos 
presentate al Conferentia 

Super le Mechanica Quantic Molecular 
tenite al Universitate Colorado in 
Boulder ab le 21 al 27 de junio 1959 
nunc ha essite publicate in Revs. 
Modern Phys. 32 (1960)169-466, No. 2, 
april. Iste numero pote esser obte- 


nite a un costo de $3.50 ab le Insti- 


tuto de Physica American, 335 E. 45th 
St., New York 17, N. Yer Ss. U. A. 


OPTICA E SPECTROSCOPIC 


PTICS AND SPECTROSCOPY, Vol. 8, 

No. 1, jones 1960 (vide 

Spec. Mol. 9(1960)14) contine articu- 
los super le frequentias vibrational 
de SOz e de moleculas isotope, le po- 
larisation de moleculas que ha un al- 
te grado de conjugation, le frequen- 
tias characteristic del gruppo COOH, 
le intensitates infrarubie, e alte- 
res.- Iste jornal nunc ha un nove for- 
mato attractive. Nos.2=4 ha arrivate. 
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UN AEROPLANO PRO 
SPECTROSCOPISTAS 


SOCIETATE pro le Spectroscopia 
Applicate, per su Committee pro 
Activitates International, investiga 
le facibilitate de obtener un aero- 
Plano pro le uso exclusive de ille 
spectroscopistas qui va ab le Statos 
Unite de America a Europa durante le 
estate de 1961. 

Il habera in Buropa tres assembleas 
intra un breve intervallo de tempore 
que essera de interesse a spectrosco-= 
pistas e chimistas instrumental. Is- 
tos es! 


@ Quinte Congresso Europee super le 
Spectroscopia Molecular. Amsterdam, 
Hollanda. 29 maio al 3 junio, 1961; 


e Le "Colloquium Spectroscopicum In- 
ternationale". lyon, Francia. 5 al 10 
de junio, 1961; e 

Symposio International super le 
Chromatographia del Phase Vaporose. 
Paris, Francia. 14 al 15 de junio, 
1961. 


Le costo del transportation in le 
aeroplano probabilemente essera minus 
que $300, e il es anticipate que ar- 
rangiamentos essera facite pro dormi- 
torios e nutrimento a un costo redu- 
cite. 

, Interessatos in un tal viage debe 
scriber si tosto como possibile al 
chef del committee, T. H. Zink, Com 
pania Vitro Chemical, 4000 N. Haw 
thorne St., Chattanooga, Tenn., S. U. 
A. 6 


SPECTRO MICROUNDIC 
DEL BROMIDO ACETYLIC 


SPECTRO microundic de CH;COBr/9 
CH; coBr®1l ha essite invéstiga~ 
te Satine” 12 e 33 Gc/s (G = giga = 
109) per L. C. Krisher. 
Le finder hyperfin quadrupolic nu- 
cleari de bromo esseva analysate pro 
obtener valores del constantes de ac- 


Copulamento quadrupolic. Le resulta=- 
tos indicava un deviation considera- 
bile ab le symmetria cylindric del 
gradiente del campo electric circa le 
ligamine C-Br. 

In addition al finder hyperfin 
quadrupolic, plures del lineas rota~ 
tional esseva findite in duplettos a 
causa del rotation interne restringi- 
te del gruppo methylic. Esseva trova- 
te que le duo typos de finder es es- 
sentialmente independente, e un ana- 
lyse de lo causate per le votation 
interne dava un barriera de 1305 + 30 
cal/mole contra iste rotation. 

Forsan le resultato le plus inte- 
ressante de iste recerca, dice Dr. 
Krisher, es le quasi exacte concor= 
dantia de iste barriera con lo previ- 
mente obtenite (K. M. Sinnott, non- 
dum publicete) pro CHzCOC1 (1300 cal/ 
mole). Isto provide “un confirmation 
additional del conclusion de &. B. 
Wilson, Jr., (Proc. Natl. ao Sci., 
U. S. A., 43 (1957) 811) “que iste 
barrieras non se origina ex ae 
nes steric o interactiones electro- 
static. 

Iste informationes esseva extrahite 
ex un articulo in forma prepublicato- 
ri que esseva recipite ab le Depto. 
de Chimia del Univ. Harvard (Cambrid- 
ge 38, Mass., S.U.A.) le 1 de julio. 
Le recerca esseva facite a Harvard, 
sed le nove adresse de Dr. Krisher. 
es: Lab. de Radiation Columbia, Univ. 
Columbia, New York 27, N.Y., S.U.A. 6 


MULLIKEN RECIPE GRADO 


OBERT S. MULLIKEN, professor de 
physica al Univ. Chicago de- 
post 1931, va reciper le grado Doc~ 
tor de Scientia Honorari ab le Univ. 
Stockholm in Sveda iste mense. 
RICHARD P. MacCARTHY es le nove inge- 
niero de venditas pro Baird-Atomic in 
Chicago. Le adresse es: 35175 Elmwood 
Court, Glen Ellen, Illinois. Le nume- 
ro de telephono es 2970. ) 
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e@ X-Ray Absorption and Emission in 
Analytical Chemistry. Spectrochemical 
Analysis with X-Rays. (Absorption e 
Emission de Radios Xin le Chimia 
Analytic. Analyse Spectrochimic con 
le Radios X.) H. A. LIEBHAFSKY, H. 
G. PFEIFFER, E. H. WINSLOW, P. D. 
ZEMANY. John Wiley and Sons, 440 4th 
Ave., New York 16; London; 1960. 357 
Pse 15 x 23 cm. $13.50. 

UN TRACTAMENTO preparate specifica- 
mente pro le chimista analytic qui 
d@esira comprehender e usar le metho- 
dos moderne del analyse spectrochimic 
per le radios X. Describite es le 
historia, le theoria, le dependibili- 
tate del methodos de emission de ra- 
dios X, un varietate de applicatio- 
nes, @ le equipamentos e technicas. 


NOVE LIBROS 


e Vibrational Spectrum and Analysis 
of Molecules of General Formula. 
Possessing Tg Symmetry (Le 
Spectro Vibrational e le Analyse de 
Moleculas del Formula General XyY6Zy 
le Quales ha le Symmetris Tg). D. 4H. 
ZIJP, These, Iab. de Chimia Inorga~ 
nic, Universitate Amsterdam, Hollan- 
da (Consiliero, Prof. H. Gerding); 
1960. In anglese. Ps. 125. 16x 24 
cn. 

LE OBJECTIVO del these es facer un 
analyse vibrational de un numero de 
moleculas del typo XyY¥o4, (symmetria 
Tg), con emphase special super le 
evalutation del constantes de fortia 
con plure typos de campos de fortia. 

Le labor consisteva de tres partes: 

1) Le disveloppamento del matrices F 
e G pro iste typo de molecula; 

2) Le verification del datos Raman e 
infrarubie; e 

3) Le assignation del bandes al mo- 
dos vibrational e le calculation del 
constantes de fortia. 

Le moleculas considerate esseva 


As06» Ny(CHo) 6, 
@ PySjo- Le constantes de fortia es- 


seva calculate e con le campo de for= 
tia valentic e con le campo Urey- 
Bradley. In le methodo Urey-Bradley, 
le constantes de fortia corresponden- 
te al atomos non ligate esseva esti- 
mate per uso de un function del ener= 
gia potential del typo Lennard-Jones. 
Es concludite que, quando omne le 
frequentias es considerate, le campo 
Urey-Bradley es superior al campo de 
fortia valentic. 

Le remotion del redundantias es 

discutite, e il es monstrate que le 
dimensiones del matrices F e G es re- 
ducite per prender in conto le condi- 
tiones de redundantia. 
Quantum Chemistry -- Methods and 
Applications. (Le Chimia Quantic -- 
Methodos e Applicationes). R. DAUDEL, 
R. LSFEBVRE, e C. MOSER. Interscience 
Publishers, 250 5th Ave., New York 1; 
88 - 90 Chancery Lane, London W.C. 23 
1960. 586 ps». 15 x 23 cm $14.50. 

MONSTRA LE methodos de application 
del theoria quantic a multe problemas 
chimic pro le chimistas qui non ha 
un fundo extense in le technicas ma- 
thematic. Parte I es un exposition 
del plus simple methodos empiric, 
usante le orbitales molecular con- 
struite ex un combination linear de 
orbitales atomic, le approximation de 
ligamine valentic, e altere methodos. 
Isto duce a proprietates physic de 
moleculas, distantias internucleari, 
angulos interligaminic, energias del 
statos normal e excitate, probabili- 
tates de transition, reactiones de 
substitution e addition, equilibrios. 
de acido e base, potentiales de oxy- 
dation e reduction, tautomerismo, e 
biradicales. 

Parte II es un introduction al plus 
stricte methodos semiempiric o nonem 
piric. ZExplicate es le atomo unite, 
le campo auto-coherente (self-consis— 
tent), @ le methodos de interaction 
configurational pro systemas satis 
complexe. 6 
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MICROFILMS 


ISPONIBILE AB University Micro- 
films, Ann Arbor, Mich- 
igan, S. U. A., es le sequentes: 


* Spectros vibrational de C1FC=CHBr, 
BrFC=CHo, e BrFoC-CHBro. KE. LAKSHMI. 
Univ. Okla., Norman. Mic 59-5493. 119 
ps. 

* Momentos ligaminic e lor derivatos 
pro difluoromethano obtenite ex in- 
tensitates infrarubie absorptionic. 
A. J. LAVIN, Univ. N. C., Chapel 
Hill. Mic 59-5563. 188 ps. 

* Analyse vibrational de 4, 4—~dime- 
thylcyclopentena. W. JONES, 
Univ. Delaware, Newark. Mic 59-5143. 
123 ps. 

* Spectros de moleculas linear que 
monstra un duplamento del typo \. 
L. YARMUS, Univ. New York, N. Y. Mic 
59-6689. 111 ps. 

* Analyse del vibrationes de grande 
moleculas, incluse spiropentano, me- 
thylenecyclopropano, e cyclopropano. 
W. B. LOEWENSTSIN, Univ. Ohio State, 
Columbus. Mic 60-82. 183 ps. a.) 


ARTICULOS 


Alicun bandas vibrational rotatio- 
nal de CHzD e CDzH. H. C. ALLEN, JR. 
e HE. K. PLYLER, Bureau de Standards, 
Washington 25, D. C. J. Research 
Natl. Bur. Standards 63A(1959)145-52. 


$ Le distantia C-C in ethano obtenite 
ex le spectros infrarubie. H. C. 
ALLEN, JR., e E. K. PLYLER, mesme a- 
dresse. J. Chem. Phys. 31 ye 
5. Es trovate que C-C = 1,534 4. Si 
il es assumite que C-H = 1,093, como 
in methano, tunc H-C-C = 109° 45!'. 


: Spectros infrarubie de HCOF e DCOF. 
R. F. STRATTON e A. H. NIELSEN, 
Depto. de Physica, Univ. Tenn., Knox- 
ville, Tenn., S.U.A. J. Mol. Spec. 4 
(1960) 373-87. C-H o C=-D = 1,080, C-F 
= 1,3428, C-O = 1,1857 &, CO = 122° 

: Spectros vibrational rotational de 
Holey, HC13N, e DCLN. D. H. RAIK, G. 
SKORINKO, D. P. EASTMAN, oe T. A. WIG 
GINS, Depto. de Physica, Univ. Penn- 
sylvania State, Parco Universitari, 
Penna. J. t. Soc. An. 50( 1960)421- 
32. C-H = 1,06593 = 0,00010 e C-N= 
1,15313 + 0,00002 &. 

$ Calibrationes de longitude de unda 
in le infrarubio. III. Le banda )o de 
HCN a 14 micrones. K. N. RAO, W. W. 
BRIM, ec J. M. HOFFMAN, Depto. de Phy~ 
sica, Univ. Ohio State, Columbus 10, 
Ohio, S.U. A. J. Opt. Soc. Am. 50 
(1960) 228-31. 

: Momento angular orbital generalisa- 
te e le oscillator quanto-mechanic de 
degeneration n. Parte I. Le oscilla- 
tor de degeneration 2. J. D. LOUCK e 
W. H. SHAFFER, Univ. Ohio State. -d. 
Mol. Spec. 4 (1960) 285-97. Parte II. 
Le oscillator de degeneration n. J. 
D. LOUCK, Ibid. 292-333. Parte 
Integrales radial. J. D. IOUCK, Ibid. 
334-41. Lab. Scientific Los Alamos, 
Univ. California, Los Alamos, New 
Mexico, S. U. A. 

Calculation de ligamine valentic 
del barriera a rotation interne in 
moleculas. Me HARRIS e F. 
RIS, Depto. de Chimia, Univ. Calif., 
Berkeley, Calif. J. Chem. Phys. 31 
(1959) 150-3- Un calculation approxi- 
mative pro ethano, usante solmente le 
orbitales s e p. 


: Spectros microundic e le structura 
de HzSiCN e DzSiCN. N. MULLER e R. C. 
BRACKEN, Depto. de Chimia, Univ. Pur- 
due, Lafayette, Indiana, S. U. A. J. 
(continuate al p. 54, col. 1)-------» 
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CALENDARIO 


de eventos 


SEPTEMBRE 5-7. Assemblea del nove 
Commission de Spectroscopia del 
UICPA, UIPPA, e UIA (U = Union, I = 
International, C = Chimia, P = Physi- 
ca o Pur, e A= Applicate o Astrono- 
mia.) Ottawa. (GB. B. M. Suther= 
land, National Physical Laboratory, 
Teddington, Middlesex, Anglaterra. ) 

@ OCTOBRE 3-5. Symposio Ottawa del 
Association Canadian pro le Spectro- 
scopia Applicate. Symposio infrarubie 
del Societate Coblentz. (C. R. Lang- 
don, Aluminum Company of Canada, Ltd. 
Arvida, Quebec, Canada. ) 

@ MAIO 29—JUNIO 3. Quinte Congresso 
Zuropee super le Spectroscopia Mole- 
cular. Amsterdam. (D. H. Zijp, Lab. 
de Chimia Inorganic, Univ. Amsterdam, 
Nieuwe Achtergracht 123, Amsterdan-C, 
Hollanda. ) 

JUNIO 510. "Colloquium Spectro~- 
scopicum Internationale", Lyon, Fran- 
cia. (L. Robert, "Groupement pour 
l'avancement des WMethodes Spectro- 
géraphiques" "Gg. A. o*, L.N.E., 
1, Rue Gaston Boissier, Paris XV, 
Francia. ) 

@ JUNIO 14-15. Syuposio Internatio- 
nal super le Chromatographia del Pha~ 
se Gasose. Paris. (G. A. M. S., mesme 
adresse.) 

JUNIO 12~16. Symposioc Ohio State. 
Columbus. (H. H. Nielsen, Depto. de 
Physica, Univ. Ohio State, Columbus 
10, Ohio, S. U. A.) 6 


spectroscopic 


. ARTICULOS 
a > (continuate ab p. 53, coi. 2) 


Chem. Phys. 32(1960)1577-8. Si CaN = 
1,158, Si-H (o Si-D) = 1,49 4 0,05, 
Si-C = 1,847 + 0005 A, e c-Si-H (0 
C=Si-D) = 107,5° 2°. Pro comarati-~ 
on, Si-C = 1,8068 4 in 

cundo Kilb e Pierce (1957) 


COORDINATAS PRO CALCULAR 
FREQUENTIAS VIBRATIONAL 


N UN previe articulo (vide Spec. 

Mol. 9( 1 60)1=23 J. Mol. Spec. 3 
(1959) H. L. Helurry descri- 
beva un methodo pro le obtention del 
coordinatas de symmetria pro le cal- 
culation del frequentias vibrational 
de moleculas couplexe. 

In labor subsequente, Dr. Mchiurry 
ha trovate oue le previe conditiones 
imponite super le selection del axes 
esseva troppo restrictive. Consequen- 
temente, ille ha nunc redescribite le 
conditiones plus precisemente. Nulle 
cembianentos essential esseva requi- 
rite in le proceduras computational, 
sed le plus grande libertate in le 
selection del axes simplifica le com- 
putationes. 

Le methodo ha essite applicate al 
paraffines linear symmetric e isto 
illustra su utilitate pro tractar 
moleculas relativemente grande. Le 
ideas es sufficientemente general que 
le methodo pote esser adaptate al 
tractamento de moleculas syumetric 
nonlinear. 

Iste informationes esseva extrahite 
ex duo articulos in forma prepublica- 
tori le quales esseva recipite le 11 
de julio. le titulos de istos es? 
"Coordinatas pro moleculas semi-rigi- 
de" e "Coordinetas pro calcular le 
frequentias vibrational in moleculas 
catenari". Le prime ha 15 paginas, le 
gecunde 50. 

Le adresse de Dr. McMurry es? Com 
pania Phillips Petroleum, Cassa Pos- 
tal 2067, Ideho Falls, Ideho, S.U.A.d 

UN LISTA de articulos pubdlicate in’ 
1959 per le Centro del Mechanica Un- 
dulatori Applicate del Centro Natio- 
nal del Recerca Scientific es dispo- 
nibile ab: R. Daudel, 5, Avenue del 
Observatorio, Paris 6, Francie. In- 
cludite es un lista del membros del 
gruppo e un analyse e summario del 
articulos e del libro super le chimia 
quantic per Daudel, Lefebvre,e Moser. 
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